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Verfahren zur Auswertung optischer Spektren, 
bei dem ein Spektralbereich mit Hilfe eines aus mehreren 
in einer Zeile nebeneinander angeordneten photoempfind- 
lichen Elementen bestehenden optischen Sensors abgetastot 
wird ' dadurch gekennzeichnet. daB der optische Sensor 
(4) aus einer oder mehreren Zeilen von photoempfindlichcn 
Ladungstransportelementen (CCD-Sensoren) besteht, daB der 
Ladungsinhalt des Sensors (4), von einem Taktgeber (b) 
gesteuert, periodisch ausgelesen und so in eine elektriachc 
Signalfolge (12) umgewandelt wird, und daB diese elektriache 
Signalfolge (12) einem Korrelator (6) zugefiihrt und in ihm 
mit einer vorgegebenen zweiten Signalfolge (13) korreiicrt 
wird. 

2. Verfahren nach Anspruch 1, dadurch Eekennzeichnot. , 

daB die vorgegebene zweite Signalfolge von einem vorge- 
gebenen Spektrum abgeleitet ist. 

3- Verfahren nach Anspruch 1 oder 2, dadurch gekenn- 

zeichnet , daB die vorgegebene zweite Signalfolge (13) einem 
Speicher (7) entnommen wird. 

4. Verfahren nach Anspruch 2, dadurch gekennzeichnet . 

daB das vorgegebene Spektrum von dem optischen Sensor (4) 
abgetastet wird, der aus einer oder mehreren Zeilen von 
photoempfindlichen Ladungstransportelementen (CCD-Sensoren) 
besteht, daB der Ladungsinhalt des Sensors (4), von einem 
Taktgeber (5) gesteuert, periodisch ausgelesen und so in 
die vorgegebene, elektrische Signalfolge (13) umgewandelt 
wird. 
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5. Verfahren nach Anspruch 4, dadurch gekennzeichnet . 
dnfi als Speicher (13) eine oder mehrerer Zeilen von Ladungs- 
tronsportelementen verwendet werden. 

6. Verfahren nach Anspruch 1, dadurch gekennzeichnet: , 
daB die aus dem auszuwertenden Spektrum abgeleitete elek- 
trische Signalfolge in dem Korreiator nacheinander mit 
mehreren vorgegebenen zweiten Signal fallen, korreliert wird. 

7- Verfahren nach Anspruch 1 oder 6, dadurch gekenn- 

zeichnet, dafi die AusgangsgroBe(n) des Korrelators als Stell- 
grofie dem das Spektrum (als Regelgro3e) erseugenden System 
zugefiihrt wird. 
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Verfahren zur Auswertung optischer Spektren 



Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur Auswertung 
optischer Spektren, bei dem ein Spektralbereich mifc 
Hilfe eines aus mehreren in einer Zeile nebeneinandor 
angeordneten photoempf indlichen Elementen bestehencien 
5 optischen Sensors abgetastet wird. 

Verfahren zur Auswertung optischer Spektren werden in 
vielen Gebieten der V/issenschaf t und Technik angewen- 
det, urn qualitative und quantitative Aussagen liber 
10 Stoffe zu machen, von denen entweder das Spektrum 
selbst ausgeht (Emissiqnsspektroskopie) , oder iiber 
Stoffe, die von einer Strahlung einer gegebenen spok- 
tralen Zusammensetzung durchstrahlt werden (Absorp- 
tionsspektroskopie ) . 

15 

Die bisher bekannten Verfahren zur Auswertung opti- 
scher Spektren sind jedoch verhaltnismafiig aufwendi p;, 
da es bisher erforderlich war, jeden Punkt des Spek- 
trums einzeln mit Hilfe eines auf diesen Punkt be- 

20 schrankten photoempf indlichen Elementes abzutasten 
und auszuwerten. Es besteht jedoch ein groBes Be- 
diirfnis, Verfahren der genannten Art zur Auswertung 
optischer Spektren nicht nur im Laboratorium und in 
besonders aufwendigen technischen Einrichtungen durch- 

25 fiihren zu konnen, sondern auch in Geraten und Anlagen, 
bei denen bisher der erforderliche Auf wand dies mug 
wirtschaf tlichen Grlinden nicht zuliefl. 

Der Erfindung liegt daher die Aufgabe zugrunde , ein 
Verfahren zur Auswertung optischer Spektren der ein- 
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gangs genannten Art so auszugestalten, daB es auf einfache 
Weise una mit geringem technischen Auf wand durchgefiihrt 
werden kann. 

5 Diose Aufgabe wird erf indungsgemaB dadurch gelost, daB der 
optlsche Sensor aus einer oder mehreren Zeilen von pholo- 
empf indiichen Ladungstransportelementen (CCD-Sensoren) be- 
st eht, daB der Irihalt des Sensors, von einem Taktgeber ge- 
Gteuert, periodisch ausgelesen and so in eine elektrische 

10 Si^alfolge umgewandelt wird, und daB diesc elektrische 
Signalfolge einem Korrelator zugefiihrt und in ihm mit einer 
vorgegebenen zweiten Signalfolge korreliert wird. 

Die Vorteile eines solchen Verfahrens sind insbesondere dari 

15 zu aehen, daB die Abtastung des optischen Spektrunis auf ein- 
f.-u-he Wuise, insbesondere ohne jegliche mechanische Bewegung 
dadurch erfolgt, daB das Spektrum auf eine oder mehrere 
Zeilen von photoempf indlichen Ladungstransportelementen 
projiziert wird. Der Inhalt solcher Zeilen von Ladungs- 

20 ti'.'uicportelementen kann auf einfache Weise, von einem Takt- 
S«ber gesteuert, ausgeisen und die dadurch erzeugte elek- 
trische Signalfolge, welche die spektrale Intensitatsver- 
teilung wiedergibt, einem Korrelator zugefiihrt werden, in 
dom sie mit einer vorgegebenen Signalfolge verglichen wird, 

25 um so Aussagen iiber das auszuwertende Spektrum zu gewinnen. 
Auf dieue Weise ist auch die Auswertung sehr komplizierter 
Spektren moglich, in denen ein bestimmtes Teilspektrum so- 
mit nur schwer oder gar nicht nachzuweisen ist. Das Ver- 
fahren arbeitet sehr schnell, die Geschwindigkeit ist 

30 proktisch durch die Auslesezeit des Sensors bestimmt, 

die an der GroBcnordnung'* von ms oder noch darunter liegt. 

WeLt.ero Ausgestal tungen der Erfindung ergeben sich aus 
dcri Unteranspriichen. 

35 
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Der Vollstandigkeit halber sei hier erwiihnt, daft an nus 
der DE-OS 24 24 549 bereits bekannt war, bei ei rinm K-imori- 
Streulicht nuswertenden Stroraungsmittelanalysierr*er. : i t. 
das Streulicht iiber ein zerlegendes Prisma einem Doi:okl:or 
zuzufiihren, der aus mehreren nebeneinnnder angeordnrCen 
photoelektrischen Elementen besteht, welrhe peri.odir.ch 
nacheinander abtastbar sind. 

Die Erfindung wird im folgenden anhnnd von einigen Aua- 
fiihrungsbeispielen naher erlautert. Eg zeigen 

Fig. 1 eine Anordnung zur Durchftthrung des Ver fa [irons 

nach der Erfindung in schematischer Darstell unr, 

Fig. 2a-c in schematischer Darstellung die Emissionuspok- 
tren eines zu untersuchenden und eines d.-.rin 
gesuchten, bekannten Stoffes und darnus abge- 
leitete elektrische Signalfolgen, 

Fig. 3a-e in schematischer Darstellung die Absorpt iona- 
spektren eines zu untersuchenden und eines 
darin gesuchten, bekannt en Stoffes und daraua 
abgeleitete elektrische Signalfolgen, 

Fig. 4 in schematischer Darstellung das .Emiasiom;- 
spektrum einer zu untersuchenden Strahlunp;r=- 
quelle mit zwei Vergleichsspektren, 

Fig. 5 eine Abwandlung der Anordnung nach Fig. 1. 



30 



In Fig. 1 ist eine Vorrichtung zur Durchf iihrung des Ver- 
fahrens nach der Erfindung schematisch dnrgestellt . Die 
von einer Lichtquelle 1 ausgehende Strahlung 10 fallt 
nnch Durchgang durch eine Kiivette 2., die ein zu unter- 
suchendes Medium enthalt oder von ihra durchstromt wird, 
auf ein Prisma 3 (oder ein geeignetes Gitter). Bei dor 
Auswertung von Eaissionsspektren tritt das emittieronde 
Medium an die Stelle der Lichtquelle 1 und der Kiivette 2. 
35 Durch das Prisma 3 wird die Strahlung 10 in ihre spek- 
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tralen Bestandteile 11 zerlegt. Dieses Spektrum (oder 
ein ausgewahlter Teil desselben), das durch die Wellen- 
langen ^10 und %A,20 begrenzt wird, wird auf einen Sensor 
l v projiziert, der aus einer oder mehreren Zeilen von 

5 photoempfindlichen Ladungstransportelementen, sog. CCD 
(charge coupled device )-Sensoren besteht. Ein solcher 
Sensor ist ein Festkorperbauelement , das aus z.B. 1.000 
in einer Zeile angeordneten photoempfindlichen Elementen 
44- besteht, die so mit einer oder zwei Reihen von Ladungs- 

10 trnnsportelementen gekoppelt sind, daB der Signalinhalt 
der einzelnen Elemente, dessen Amplitude der Intensitat 
der. auf sie aufgef allenen Teils des Spektrums 11 ent- 
spricht, mit Hilfc eines von einem Taktgeber 5 dem Sensor 
zup;ef uhrten Taktsignals ausgelesen werden kann. 

15 

Solche Sensoren sind bekannt (siehe z.B. "Elektronik"(1979) 
15, 74- bis 81 )• Praktisch ausgefiihrte Sensoren haben z.B. 
bei einer Lange von etwa 10 mm 1.000 Sensorelemente , so 
daB ein auf einen solchen Sensor mit einer Breite von 
20 etwa ebenfalls 10 mm projiziertes Spektrum mit einer Ge- 
nauigkeit von 0,1 % bezuglich der Wellenlange analysiert 
werden kann. 



Die ausgelesene, am Ausgang des Sensors 4 auftretende 
25 elektrische Signalfolge 12, deren Amplitudenverteilung 
iibor die Zeit der Intensitatsverteilung des Spektrums 11 
iibor seine optische Breite entspricht, wird dann einem 
Korrelator 6 zugefiihrt und in diesem ausgewertet. Ein 
Korrelator ist eine Vorrichfcung, in der die Ahnlichkeit 
30 zwischen zwei elektrischen Signalfolgen gemessen wird, 
wobei die zweite Signalfolge auch durch die zeitlich 
verschobene erste Signalfolge ersetzt werden kann (Auto- 
korrel-ition) . Solche Korrelatoren sind bekannt und z.B. 
in J'hilippow: Taschcnbuch der Elektrotechnik Band 2, 
35 Miinchen 1977, Seiten 128-172 beschrieben. Die Ausgangs- 
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grofle des Korrelators, der Korrelationsf aktor, ist. ei.n 
Ma3 fur die Ahnlichkeit der beiden Signalf olgen. Drr- 
Korrelator kann aus einer (oder wenigen) integriort.cn 
Halbleiterschaltungen aufgebaut sein. 

5 

In dem Korrelator 6 wird die elektrische Signalfolgo VI 
mit einer zweiten elektrischen Signalfolge 13 ver£] J otum, 
die einera Speicher 7 entnommen wird und die einer vorp;o- 
gebenen oder einer gesuchten spektralen Verteilung ccit- 
10 spricht, so daB sich am Ausgang des Korrelators 6 ein 
bestimmter Korrelationskoef f izient ergibt, der deutlieh 
<0 ist, wenn in der aus dem zu untersuchonden Spektruin 
11 gewonnenen elektrischen Signalf o]ge 12 die vorp;ep;pbone 
Signalf olge 15 enthalten ist. 

15 

Mit der AusgangsgrcBe des Korrelators 6 kdnnen oi r; - 
nale ausgeldst werden, die anzeigen, dafl das Medium in 
der durchstrahlten Kiivette 2 eine bestimmte Zusammon- 
setzung hat, bzw. nicht hat, oder die AusgangsgrdBe 
kann auf bekannte Weise auf die Zusammensetzung des 
Mediums in der Kiivette einwirken, so daB ein Regel- 
kreis geschaffen ist, der den Anteil einer oder mohrorer 
Xociponenten in dem Medium iiber die sich daraus erp-;ebeudr 
Intensitatsverteilung des Spektrums 11 konstant halt. 

Ira folgenden seien einige praktische Anwendungen des 
oben in Prinzip beschriebenen Verfahrens naher erlautort. 

Anhand der Figur 2 wird die Anwendung des Verfahrenr; n;ich 
der Erfindung zur Ausv/ertung von Emissionsspektren er- 
lautort. Die Figur 2a zeigt in ganz schema tischer D.ur- 
stellung das Linienspektrum eines zu untersuchonden 
Mediums; die Intensitat I der Emisaionslinien ist iibor 
der Wellenlange Xaufgetragen. Dieses Linienspektrum soil 
daraufhin untersucht werdon, ob in ihm bei den Wellcn- 
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langcn ^#1, A? und %&3 mit bestimmter Intensitat auf- 
tretende Linien enthalten sind, die fur einen bestimmten 
Stoff charakteristisch sind, der in dem zu untersuchenden 
Medium festgestellt werden soIL 

Wird dieses Spektrum auf den optischen Sensor 4 (siehe 
Fig, 1) projiziert, so tritt bei jedera Auslesen des 
Sensors an seinem Ausgang eine elektrische Signalfolge 
auf, wie sic in Fig. 2b dargestellt ist. Die Ampli t.udert- 
vertei.lung dieser Signalfolge iiber der Zeit entspricht 
der Intensi tat svertei lung des Spektrums iiber der Wellen- 
lange. 

In dem Korrelator 6 wird nun diese Signalfolge 12 mit 
ei.ner Signalfolge 13 korreliert, wie sie in Fig. 2c 
dnrpectellt ist. Diese Signalfolge ist eine entsprechende 
[J;n set sung der Intensitatsverteilung iiber der Wellenliingc 
dr;s gesuchten Spoktrums in eine Amplitudenverteilung iiber 
der Zeit. 

Bri der Korrelation der beiden Signalfolgen 12 und -13, 
d.h. der in den Figuren 2b und 2c dargestellten Signal- 
folgen, ergibt sich dann am Ausgang des Korrelators 6 
ein Korrelationskoeffizient deutlich groBer 0, wenn das 
der Signalfolge nach Fig. 2c entsprechende Spektrum 
in dem Spektrum nach Fig. 2a, wie hier ja dargestellt, 
enthalten ist. 

Fr> ist auf diese Weise also mdglich, ein beliebiges, 
genebenes Emissionsspektrum daraufhin zu untersuchen, 
oh ein beliebiges, vorgcgcbenes Teilspektrum in ihm 
enthalten ist. 

Mit einem solchen Verfahren kann also eine Analyse der 
Ziuvimmensetzung oder des Verunreinigungsgehaltes eines 
Stoffos dadurch erfolgen, dafi dieser Stoff soweit er-. 
hi tat wird, daB Bestandteile eine spezifische optische 
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Strahlung emittieren, die dann, selbst wonn eine cohr 
komplizierte Struktur vorliegt, in dem Gesamtspekl.runi 
dadurch festgestellt warden kann, dafl eine dem ger,uchten 
Spektrum entsprechende Signalfolge mit der aus dem Ge- 
5 samtspektrum gewonnenen Signalfolge korreliert wird. 

Ein solches Verfahren luBt sich vielf-iltig anwondon, r-o 
- auBer selbstverstandlich zur chemischen Analyse - /.in- 
Fertigungskontrolle bei der Herstellung von Cliihl. -unpen, 
10 LeuchtJtoffrohren, lichtemittierenden Dioden etc. 

Anhand der Figur 3 wird, die Anwendung des Verfahrens nr. oh 
der Erfindung zur Auswertung von Absorptionsspelctron er- 
lautert.Die Fig. 2a zeigt in schematischer Darstell unr: 

15 das Absorptionsspelctrum eines zu untersuchendon Medium.-., 
die DurchlassigkeitD (Kehrwert der Absorption) is I: iibc-r 
der Wellenlange X aufgetragen. Dieses Absorptionsr.pek I. rum 
soil damufhin untersucht werden, ob in ihra bei don Wollrn- 
liingen 3.1 und X2 Absorptionsbanden auftreten, die riir 

!0 einen bestimmten Stoff charakterisfcisch sind, der in ..ir-m 
zu untersuchenden Medium festgeste] It worden £Dl."l . 

Wird dieses Spektrum auf den optischen Sensor 4 (sialic 
Fig. 1) projiziert, so tritt bei jedom Aucleoen <U:s 
5 Sensors an seinem Ausgang eine elektrische Signalfolge 
auf, wie sie in Fig. 3b dargestellt ist. Die Amplitudon- 
verteilung dieser Signalfolge iiber der Zeit entsprichb 
der Intensitatsverteilung des Spektrums iiber der Wellen- 
lange. 

3 

Dioso Signalfolge wird nun fdurch eino in Fig. 1 nic-ht: 
dargestellte Schaltung) diJTorenziert , so daB sich die 
in Fig. 3c dargestellte Sirsnulfolge ergibt. IL, ist dab.-i. 
die Spannung am Ausgang der dif f erenziere/iden Scha] lung. 
' Wird diese Signalfolge daun gleichgerichtot , so ergibt 

•vj.'.y;/.: ; ;.y 
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sich die in Fig. 3d dargestellte Signalfolge, die als 
Signalfolge 12 deui Korrelator 6 zugefiihrt wird. In ihm 
wird sie aiit einer Signalfolge 13 korreliert,' wie sie 
in Fig. 3e dargestellt ist. Diese Signalfolge ist eine 
5 entsprechende Umsetzung der Intensitatsverteilung iiber 
der Wellenlange des gesuchten Spektruas in einer Ampli- 
tudenvorteilung iiber der Zeit. 

Eci der {Correlation der beiden Signalfolgen 12 und 13, 
10 d.h. der in den Figuren 3d und 3e dargestellten Signal- 
folgen, ergibt sich dann am Ausgang des Correlators 6 
ein Korrelationskoef fizient deutlich groBer 0, wenn das 
der Signalfolge nach Fig. 3e entsprechende Spektrum in 
dom Spektrum nach Fig. 3a, wie hier ja dargestellt, ent- 
'5 ha] Uen ist. 

Auf diese Weise ist es also mb'glich, auch ein beliebip;cs, 
gcgebenes Abcorptionsspektrum daraufhin zu untersuchen, 
ob ein beliebiges, vorgegebenes Teilspektrum in ihm 
20 entholton ist. 

Praktiach bedeutct dies, daB sich optisch durchlassige 
Korper auf ihre Zusammensetzung und ihren Verunreini- 
guncngehalt untersuchen lassen, selbst dann, wenn eine 
25 optisch komplizierte Struktur vorliegt. 

Bcispiele fiir geeignete zu untersuchende Medien sind 
Glamor, Kristr.llc und Flussigkeiten und Gase. Z.B. 
konncn so in Ioncnkristnllen sehr genau komplizierte 
SpH;Lren von Furbi:entren annlysiert werden. 

30 

Mil. iin Tnfrarotbcreich • empf indlichen Sensoren laBt 
cich dna Verfshren nach der Erfindung auch auf dem 
CibieU der Infra- oder Ultrarotspektroskopie , also 
dor Unl:cr3uchung von Molekiilspektren anwenden. 
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Fig. 4 zeigt in schematischcr Dnrstcllun^ die Emi::ruon;;- 
spektren von Strahlungsquellen, wobei dio Str*.ihlunr::n iiumi- 
sitat I iiber der Wellenl : inge X nuf;.?e tr.ifren ist. 
Dabei ist 40 das Spektruin einer zu untersuchenden St- rah lun^r,- 
5 quelle, wahrend 41 und 42 Vergleichsspekt,ren sind. 

Warden die mifc Hilfe des Verfahrens nach der Evrf iiuhmr; 
aus diesen Spektren gewonnenen, eritsprecheriden Sir;nal- 
folgen miteinander korreliert - dabei konneri die don 

10 Spektren 41 und 42 entsprechenden Signal folgen auch i-yn- 
thetisch erzeugt worden sein - , so isfc es mogilch, am; 
dem Ergebnis dieser Korrelation Aussagen iiber die i.age 
des Spektrums 40 innerhalb der beiden Ver L :;ieichsspokl rem 
41 und 42 und damit eine sehr sichere und storunabhlLn:;;i .;*;r 

15 Aussage iiber die Temperatur .der Strahlun L -squeJ lu zu aiachon, 
soweit es sich um einen schwarzen, bzw. angenaherl johar-iA-n 
Sfcrahler handelt. 

Da hier ein Intensitatsvergleich nicht nur bei ein or Wo.L- 
!0 lenlange sondern iiber den gesamten Spektralbereich er- 
folgt, ist dieses Verfahren sehr stcirsicher, d.h. von 
eventuellen Verschmutzungen der Mefiappara tur etc. un- 
abhangig. Eine Anwendungsmoglichkeit dieses Verfahivns 
ist also die Temperaturmessung. 

5 

Fig. 5 zeigt eine Abwandlung der in Fig. 1 dargestel 1 U>tt 
Anordnung zur Durchf iihrung des Verfahrens nach der 
Erfindung. 

0 Die von der Lichtquelle 1 ausgehende Strahlung wird hoi 
dieser Abwandlung mit Hilfe einer geeigneten Spiegel vor— 
richtung sowohl durch die das zu un tersuchende Medium 
enthaltende Kiivette 2, als auch durch eine ein Vergleiciu;- 
oder Bezugsmedi um enthaiteude Kiivette 2a ^eleitet und 

5 

donn durch ein Prisma 3 in ihre spekLralen Bestrandtci I c 
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11 zerlegt. Dabei wird mit Hilfe z.B. eines rotierenden 
Spiogels 20 entweder die aus der Kiivette 2 oder die nuo 
der Kiivette 2a austretende Strahlung dem Prisma 3 ;-,uge- 
fiilirt. Das Spektrum 11 wird dann, wie bereits anhand 
5 doc- Fig. 1 beschrieben, auf einen CCD-Sensor 4 projiziert, 
dessea Inhalt mit Hilfe eines von dem Talctgeber 5 dem 
Sensor zugefiihrten Taktsignals periodisch ausgelesen wird. 

Die ausgelesene, am Ausgang des Sensors 4 auftretende 

10 elektrische Signaifolge entspricht, wenn die Strahlung 
die Kiivette 2a durchlauft, dem durch den Inhalt dieser 
Kiiv«it;te bestiramten Spektrum. In diesem Bile wird die 
Si rnalf olge durch den Schalher 21, der synchron mit dem 
rolierenden Spiegel 20 betiitigt wird, als Signaifolge 

15 V\ cinam. Sped. c herd ement 70 zugefuhrt. Durchlauft die 
Si.i-ahlung die Kiivette 2, so wird das sich dann ergebende 
Ausrongssignal 12 des Sensors, bei der anderen Schalter- 
stellung, dem Korrelator 6 direkt zugefuhrt. Gleich- 
zeitig mit dieser Signaifolge 12 wird dann die in dem 

!0 Spoichur 70 gespeicherte Signaifolge als Signaifolge 
1. 7 > obenfalls dem Korrelator 6 zugefiilirt und ihm mit 
c!<;l- Signaifolge 12 korreliert. Dies bedeutet also, daB 
d:v.; Spektrum des in der Kiivette 2a enthaltenen Bezugs- 
oder Vergleichsmediums mit dem Spektrum des in der Kii- 

5 volte 2 enthaltenden zu untersuchenden Mediums korre- 
liert wird. 

Der sich dabei am Ausgang des Korrelators 6 ergebende 
Korrolationskoeffizient kann dazu verwendet werden, urn 
3 nach geeigneter Woiterverarbeitung in einer Schaltungs- 
anordiumg 15 als StellgrbBe zu dienen, die die Zusammen- 
set/.ung des die Kiivette 2 durchf lieflenden Mediums so 
r.u veriindern, daB sich das gleiche Spektrum wie bei 
d»>m Debugs- oder Vergleichsmedium in der Kiivette ergibt. 



130017/0030 



J-T "PHD 79-1 06 

-43* 2938844 

Ein Regelkreis der hier beschriebenen Art karm selbsfc- 
verstandlich auch bei einer Anordnune tiach Fig. 1 an,';o- 
wendet werden, bei der nur ein Spektruni untersucht. ward. 
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